Короткий аналіз хімічних зв'язків. 


Безверхній Володимир Дмитрович. 

Е-таї:Бегувій(дикт.пеї Україна. 
Знайдемо залежності Кратність - (121 Е - Г(І1,.) використовуючи функцію у -а-б/х - с/х: 
для С-О зв'язків, де кратність - кратність зв'язку, І, - довжина зв'язку в А, Е - енергія зв'язку 
в КДж/моль. 


Для довжин зв'язків візьмемо дані: 


нон Іс-о 21434 А (6) | Кратність- 1 
ньс-о Іс-о - 1,206 А (6) | Кратність- 2 
сао Іс-о - 112823 А | (7) |  Кратність- 3 
узачб/х к с/х Хеї/х а 

1 
ьебяс/х УзртоХ 


|У (ку) (У (міх) У хУгп! 
(У 1ло-У их а) 


3 у) а-с |У; пихУ/ 
п - число даних значень У. 
а знаходимо з рівняння: Уу - па Я БУИП/х) - сХИ1/х), 


прип- 3 


Таблиця 1. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - НІ.) для С-О зв'язку. 


(У -у1) (ціх у--у:)) х (1, А) |у (Кратність) 
Піх - хі) Пх-1х,) 


143400 
082918740 |0,68755174 |7,58510526 | |6,28947368 
о,88634410 |0,78560586 | 10,58234503 | |9.37959905 112823 
У |1.71553149 |1.47315760 (18.16745029  (15.66907273 | | (3.716823 нн 
1/ ха 0,69735007 хіЗ 143400 0 ук 
Х(/х) - 1,95945472 Х(/х) - 2,41288156 


с - 52,43899244 ь - - 72,46498138 а - 26,03252883 


Кратність (С-О)- 26.03252883 комою збоазнюмм 
2 ШО 


З рівняння знайдемо: в- 


нсоб? ма? Ісо-127А (8) | Кратність (1-1,27 А) - 1,486 
мн? снсоб" Ісо-126А (8) | Кратність (1-1,26 Д) - 1,551 


СОУ КІ"ЗНО  (Ісо-і»д (9) Кратність (Іс-о - 1,29 Д) - 1,370 
СО Са? 


О-СО Іс-о- 1162 А (4) | Кратність (Іо-о - 1,162 Д) - 2,507 
Отже, як бачимо, як 1 передбачалося теорією трьохелектронного зв'язку, кратність 


С-О зв'язку у карбоксилат-аніоні рівна 1,5, у карбонат-аніоні рівна 1,37, а у вуглекислого 


газу рівна 2,5. 


о 
Й 
ну -С-мн, ІсогзідА (0) 


Кратність (1.с-о - 1,27 А) - 1486 2 1,5 Кратність С-М - 1,686 


Знайдемо тепер залежність Е - КІ.) для С- О зв'язків. 


Для енергій зв'язків візьмемо дані: 


с-о Ісоз1А3АА Ес-о - 351,708 КДж/моль | (2) 
С-О (для НС-О) || Іс-о 2 1206 А Бс-о - 686,668 КДж/моль | (2) 
сао Іс-о - 112823 А Вс-о - 1071,773 КДж/моль (7) 


Таблиця 2. Обчислення коефіцієнтів для залежності Е - КІ.) для С-О зв'язку. 


(узи 0 |(ху-у) |х (5 А) (у (В, КДж/моль) 
хі) их) 


351,708 
0,82918740 |0,68755174 (2540,70685895 |2106,72210526 686,668 
0,88634410 |0,78560586 (|3809,98813722 |3376,96049318 ТОЧІГІЗ 


У, |1.71553149 (1.47315760 16350.69499617 15483.68259844  13.76823 (|2110.149 


1/ х - 0,69735007 хі - 1,43400 уг- 351,708 
ХП /х?) - 1,95945472 ХП /Хх) - 2,41288156 


с - 22207,04265404 Ь - -31359,17576343 а - 11420,81052442 


31359,17576343 в 22207,04265404 
І, Ід 


Ес-о - 11420,81052442 


З рівняння знайдемо: 
ЕІ. - 1,434 Д) - 351,708 КДж/моль 
Е (1. - 1,206 Д) - 686,668 КДж/моль 
Е (І, - 1,12823 Д) - 1072,542 Кдж/моль 


О-СО Іс-о - 1,16213 А (29) 

Е (І. - 1,16213 Д) - 879,596 КДж/моль - 210,088 ККал/моль 

О-СО Іс-о - 1,162 А Е ср. - 192 ККал/моль р - 127 ККал/моль (11) 
Е (І. - 1,162 Д) - 880,257 КДж/моль - 210,246 ККал/моль 


мне-сно Ісо-126А  Б(,- 1,26 Д) - 520,383 КДж/моль 


НСО-ОН Іс-о 2141 А 0 - 90 ККал/моль (4) 
Е(1.- 1,41 Д) - 350,43 КДж/моль - 83,654 ККал/моль 


ньС-Он Ісозі1А3А | Рр-90 ККал/моль (4) 
Е (1. - 1434 Д) - 351,708 КДж/моль - 84,004 Ккал/моль 


СНУСО-Он Ісо 2143 А 0 - 90 ККал/моль (4) 
Е (1. - 1,430 Д) - 351,038 КДж/моль - 83,844 ККал/моль 


Знайдемо залежності Кратність - КІ) 1 Е - КІ.) для С-М зв'язків. 
Для енергій зв'язків візьмемо дані (2) 

С-М Е - 291,334 КДж/моль 

САМ Е - 615,489 КДж/моль 

СЕМ (для НСЕМ) Е - 366,709 КДж/моль 
Для довжин зв'язків візьмемо дані: 

СНУ-МН;, (Іс - 1,4714 Д) (12) 

НнСеМ (І сем З 1,157 А) (6) 


сем (Іо-м - 1,28 А) а4) 


Знайдемо залежність Кратність - І.) 


Таблиця 3. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - КІ) для С-М зв'язку. 


У!) (Піх у--у:)) х (1, А) |у (Кратність) 
пІ/х хі) Пх ох) 


0,78125000 10,61035156 19,84008359 7,68756531 
0,86430424 10,74702181 110,82957888  (|9.36005089 


У 1.64555424 15737337 |20.66966247 |17.04761620 3.9084 Секннну 


1/ хі - 0,67962485 хі 1,714 у - 1 
ХП /х?) - 1,81926331 ХП /х) - 2,32517908 
с - 11,91384503 Ь - -7,56455294 а - 0,63817306 


Кратність (Сому--0,63ві7306- СЗОНОЗЯЯЯ -Мьвіввннов ув 


З рівняння знайдемо: 


СО вьсі? Ісок -13м4А (9) | Кратність (1, - 1,34 Д) - 1,628 
сану о оз ЧТМА (9) Кратність (І, - 1,34 АД) - 1,628 
і! 
ним С-мН, Іс-х З13А (10) 
Іс-о зІдЛ7А 


Кратність (1. с-к- 1,93 2) - 1,686 


нм -С- мн, са сІЗ3 А. 010) 
Розі А 


Знайдемо залежність Е - КІ.) для С-М зв'язків 


Таблиця 4. Обчислення коефіцієнтів для залежності Е - КІ.) для С-М зв'язку. 


(У-У1) (піх(у у) х (1, А) |у (Е, КДж/моль) 
пІх хи) Дихонх) 


0,78125000 |0,61035156 (|3184,79225580 12488,11894984 
0,86430424 |0,74702181 (3112,82707944 |2690,42962786 


У /1.64555424 1.35737337 16297.61933524 |5178.54857771  (|3.9084 | 11774.032 


1/ ху - 0,67962485 хі 7 1,4714 у1 - 291,834 
ХП /х?) - 1,81926331 ХП /х) - 2,32517908 
с - -866,48412671 Ь - 4450,61712191 а - -2332,69568587 


в (Сн-2330, 69568587 866,48412671 


І2 
ВИ, - 1,33 АД) - 523,790 КДж/моль 


Знайдемо залежність Кратність - ЦІ. 1 Е - КІ.) для С- 5 зв'язків. Спочатку знайдемо 
залежність Кратність - КІ.). 


Для довжин зв'язків візьмемо дані: 


НЬС-ЗН Кратність - 1 І, - 1818 А (15) 
ньС-8 Кратність - 2 І, - 1,6108 А || (16) 
С-5 Кратність - 3 І, - 1,53492 А | (7) 


В молекулі С5 кратність рівна 3, що підтверджують спектральні дані сполук С5, НСР, СР 
(7), (17), а саме частоти коливання 1 постійні ангармонічності (сехе), які для СЕР 1 С-5 


зв'язків виявляються практично однакові: 
С5 І, с-8 - 1,53492 А ГО - 169,6 ККал/моль сег 1285,08 см"! 


фехе 2646 см"! 


СР Іс-р - 1,5583 А О - 122 ККал/моль се - 123967 см"! 


фехе-6,86см"! 


Н-СеР І-р - 1,541 А у - 32169 см"! 
І-н - 1,0667 А уг 2 12784 см! 
уз - 674,7 см"! 


Таблиця 5. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - КІ) для С-8 зв'язку. 


(у -у!) х (1, А) |у (Кратність) 
Шх-їхі) 
1 


8,77413127 
12,84442560 


1/ ху - 0,55005501 хі - 1,81800 уї- 1 
ХА /х?) - 1,11241692 ХА /х) - 1,32236429 
с - 181,87538814 Ь - -198,31807222 а - 55,33256579 


198,81807222 ц 181,87538814 


Кратність (С-5) - 55,33256579- З бо 


З рівняння знайдемо: 


87 Ісв-ілА (9) | Кратність (І.с-8 - 1,71 А) - 1,263 


ну -С-мН, Ісо8 ЗЛА (10) 
Іс-м 2 133А 


Кратність (С-5) - 1,263 Кратність (С-М) - 1,686 
5-С-8 Іс-8 - 15529 А (17) 
Кратність (1.с-8 - 1,5529 А) - 2,722 


Знайдемо залежність Е - КІ.) для С- 5 зв'язків. 


Для енергій зв'язків візьмемо дані: 


С-8 І, - 1818 А Е- 259,594 КДж/моль (2) 
С-5 І, - 1,6108 А Е- 728,538 КДж/моль (2) 
Се5 1, - 153492 А Е- 709,606 КДж/моль | (7) 


Таблиця 6. Обчислення коефіцієнтів для залежності Е - НІ.) для С-5 зв'язку. 


У -у!) (пх|(у--у:)) х (1, А) |у (Е, КДж/моль) 
хі) их) 


1,31800  |259,594 


0,62080954 |0,38540448 |6627,75936908 14114,57621622 11,61080 |728,538 
0,65149975 |0,42445193 |4436,03058434 12890,07282747 11,53492  |709,606 


У 1.27230929 0.80985641 (11063.78995342 |7004.64904369 |4.96372 |1697.738 


1/ хі о 0,55005501 хі- 1,81800 у1 - 259,594 
У /хб) є 1,11241692 хх) - 1,82236429 
с - -71414,57485742 | | Б - 90244,55278987 а - -27772,64385690 


90244,55278987  71414,57485742 


Е с-8 --27772,64385690-- - 
З рівняння знайдемо: 
5С-58 І,с-8 - 1,5529 Д Е (1, - 1,5529 Д) - 726,729 КДж/моль - 173,576 ККал/моль 


Ес-5 сер- 123 ККал/моль 0 (11) 


Знайдемо залежність Кратність - ПІ.) 1 Е - КІ.) для М-М зв'язків. 


Для енергій зв'язків візьмемо дані: 


МАМ Е - 160,781 КДж/моль (3) 

МАМ Е - 418,000 КДж/моль (40) 

МЕМ Е - 945,333 КДж/моль (18) 
Для довжин зв'язків візьмемо дані: 

НУМ-МН, І, - 14530 А (26) 

Ннм-МмнН І, - 12300 А (27) 

мем І, - 1,0976 Д (28) 


Знайдемо спочатку залежність Кратність - БІ.) 


Таблиця 7. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - КІ) для М-М зв'язку. 


(У-У!) 
пхо-Мхі) 


0,81300813 10,66098222 18,01430493 6,51569507 
0,91107872 10,83006443 18,97474845 8,17670231 


У |1.12408685 |1.49104665 |16.98905339 (14.69239737 || |3.7806 гарних 


1/ ху - 0,68823125 хі 7 1,4530 уї- 1 
ХП /х?) - 1,96470890 ХП /х) - 2,41231809 
с - 9,79339013 Ь - -6,68791795 а - 0,96407492 


6,68791795 щі 9,79339013 
Р, 


Кратність (М-М)-- 0,96407492 -- ра 


Знайдемо залежність Е - КІ.) для М-М зв'язків. 


Таблиця 8. Обчислення коефіцієнтів для залежності Е - КІ.) для М-М зв'язку. 


іу-УЙ (пх|(у уп) |х (0, А) |у (В, КДж/моль) 
Шх-їх|) П/хох,) 
160,781 
0,81300813 |0,66098222 |2061,43150049 |1675,96056951 418,000 
0,91107872 |0,83006443 |3520,57842393 |3207,52407428 945,333 
1/ хі з 0,68823125 хі - 14530 ул - 160,781 
Х(/х?) з 1,96470890 Ух) - 2,41231809 
с - 14878,53765631 Ь - -20274,81508318 а - 7067,14065437 


20274,81508318 ц 14878,53765631 
І, й 


В (М-М) - 7067,14065437 


З рівняння знайдемо: 
мо? І,-1,116А, Кратність - 2,835, Е- 846,001 КДж/моль 
експериментально знайдено  Е - 843,26 КДж/моль (19) 


Знайдемо залежність Кратність - НІ.) для М- О зв'язків. 


Для довжин зв'язків візьмемо дані: 


мно Он Іх-о 7 1,453 А (20) Кратність 7 1 
сно-мо, Ім-о 2124 А (12) Кратність - 1,5 
МО І х-о «11507 А (19) Кратність - 2,5 
(20) 


Таблиця 9. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - І.) для М-О зв'язку. 


(уУ-у!) 


0,81699346 10,66747832 (13,88312664 3,17248908 
0,86903624 10,75522398 18,29623106 7,40972544 


У» П1.68602970 12270230 |12.17935770 |10.38221452 38277 


1/ ху) - 0,68823125 хі 7 1,4530 у1- 1,0 
ХП /х?) - 1,89636455 ХП /х) - 2,37426095 
с - 84,79763896 Ь - -123,75637485 а - 46,00756377 


123,75637485 ц 84,79763896 


К і -0) - 46,00756377--ччччччнн 
ратність (1-0) Х З о 
МО | М-М 11282 А (30) 
М-О - 1,843 А 


Кратність (М-О) (І. - 1,1843 Д) - 1,969 с. 1,97 
Кратність (М-М) (І. - 1,1282 А) - 2,730 


МО; | І(1-0)- 1,243 А (31) 
Кратність (І, - 1,243 Д) - 1,328 ж 1,33 


Знайдемо залежність Е - КІ.) для М- О зв'язку. 


Для енергій зв'язків візьмемо дані: 


м-о Е-221,900 КДж/моль (22) 
ме Е- 607,086 КДж/моль (22) 

мо І, - 1,15070 А Е - 626,847 КДж/моль (19) 
м-о І, - 1,453 А (МН ОН) (20) 


Довжину І, при М-О Кратність - 2 обчислюємо за формулою: 


Кратність (М-О)-- 46,00756377-- дала ЗА полин 


123,75637485 -, 34,79763896 
І, І 


2 -- 46,00756377 


44,00756377 12 - 123,75637485 І, - 34,79763896 - 0 
І, - 1,18208253 А 

Значення І, - 1,63007893 Д не враховуємо, оскільки виходячи з довжин зв'язків, очевидно, 
що при цьому кратність з І. 


Отже, | М-О  Кератність-2  І,- 1,18208253 А 


м-О І, «1,453 А Е - 221,900 КДж/моль 
мео І, - 1,18208253 А Е - 607,086 КДж/моль 
МО І, - 1,1507 А Е - 626,847 КДж/моль 


Таблиця 10. Обчислення коефіцієнтів для залежності Е - БІ.) для М-О зв'язку. 


(у -уї) (пх|(у--у:)) у (Е, КДж/моль) 
хі) Пп/х лк) 


1,45300000 1221,900 


0,84596462 10,71565614 12442.00695125 12065,85148606 |1,18208253 |607,086 
0,86903624 10,75522398 12239,68925320 11946,37112471 11,15070000 |626,847 


У Пі.1500086 1.47088013 14681.69620445 14012.22261077 |3.78578253 |1455.833 


1/ хі - 0,68823125 хі - 14530 ут - 221,900 
хх?) - 1,94454237 ХП /х) - 24032321 
с - -8769,11638979 ь - 15895,54907490 а - -6564,.31416262 


15895,54907490  8769,11638979 


Е (1-0) --6564,31416262 -- 
(МО) сна, я - 


З рівняння знайдемо: 


СНоМО, | Ім зі2мА Е(І, - 1,224 Д) - 569,050 КДж/моль 


Знайдемо залежність Кратність - БІ.) для С-Р зв'язку. 


НЬР-СН; Іс-р- 1858 А (23) Кратність - 1 
(СНУ )зР-СН» Ісеро- 1,640 А (24) Кратність - 2 
Н-Сер Ісер- 15421 А (17), (25) Кратність - 3 


Ісеро-154А (25) 
Ісер-1541А а? 
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Таблиця 11. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - КІ.) для С-Р зв'язку. 


(у -у!) - х (1, А) у (Кратність) 
Шх-їх|) і 


0,60975610 10,37180250 113,97761468  |8,52293578 
0,64846638 (|0,42050864 |18,14005571  |11,76321621 


У |125822247 0.79231114 |32.11767039  |20.28615199 5.0401 Упр 


1/ хі - 0,53821313 хі - 1,8580 уі- 1 
У(П/х2) - 1,08198452 хх) - 1,79643561 
с - 107,52805439 --109,46128312 а - 28,76548555 


109,46128312 107, 52805439 


Кратність (С-Р) - 28,76548555 - З 12 
Розглянемо О-О зв'язки. 
Для довжин зв'язків візьмемо дані: 

Оз Іо-о 2 127117А (32) 

О» І,о-о - 1,20735 А (33) 

НО» 0-0 - 1452 А (34) 


Для енергій зв'язків візьмемо дані (35) 


О, -20 119,11 - 4,184 - 498,356 КДж/моль 
Оз2оОмзчО 25,6 - 4,184 - 107,110 КДж/моль - це енергія дисоціації 
О-О Е - 33,2 : 4,137 - 139,008 КДж/моль (2) 

Але енергію О-О зв'язку при кратності 1,5 знайдемо слідуючим чином: 
ОзоеО2О 107,110 КДж/моль 
Оз-0ЗО 498,356 КДж/моль 
ОзцгеОвОЗ0О 498,356 КДж/моль - 107,110 КДж/моль 

Якщо ці три атоми кисню утворять молекулу озону 1585 о М 5 

о 9; 


тоді ця енергія виділиться із утворених двох трьохелектронних зв'язків, отже 


Ео-о при кратности 1,5 - 302,733 КДж/моль 302,733- (498,356 5 107,10) 
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НО-ОН Кратність (0-0) - 1 


са О 5 Кратність (0-0) - 1,5 


б; - 
РР а ЗБ Кратність (0-0) - 2 
ОО: пеню :О Фо о О . 
оз 
НО, І.о-о - 1,452 А Кратність - 1 Е - 139,008 КДж/моль 
О; Іо-о - 1,717 А Кратність - 1,5 Е - 302,733 КДж/моль 
О» Го-о - 1,20735 А Кратність - 2 Е - 498,356 КДж/моль 


Таблиця 12. Обчислення коефіцієнтів для залежності Кратність - КІ.) для О- О зв'язку. 


Шх-їхі) Пх ох) 
145200 
0.78634898 |0,61834472 |5,.12065557 | |4,.02662230 127170 
0,82826024 |0,68601502 |7.16563335 | |5,.93500920 120735 
РА ПЕ С 
1/ хі - 0,68870523 ззіїдвй» 0 зада) 
У(/жо) « 177867464 У /х) - 2,30331446 
с - 48,19304255 - -66,85172754 а - 23,89786759 
Кратність (0-0)--23,89786759-- оолачя тевтуне 


Таблиця 13. Обчислення коефіцієнтів для залежності Е - БІ.) для О-О зв'язку. 
(у -Уї) (піх(у у) х (1, А) |у (Е, КДж/моль) 
хо їх|) хо х|) 


139,008 


0,78634898 |0,61834472 (1676,75866772 (1318,51747088  |1,27170 (302,733 
0,82826024 10,68601502 (2574,95601441 (2132,73368486 5 498,356 


У П1.61460922 1.30435975 14251.71468213 |3451.25115574  (|3.93105 1940.097 
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1/ ху) - 0,68870523 хі - 1,452 | у;- 139,008 


У / х?) - 1,77867464 ХА /х) - 2,30331446 
с - 21430,93279023 -- -29935,02909385 а - 10590,40848780 
Е (0-0) -10590,40848780 зн да нь 
НСМО І, сн - 1,0266 А (36) 
І, см - 1,1679 А 
І, хо 7 1,1994 А З 
но-СаАМоо 


Кратність (І. сх - 1,1679 Д) - 2,897 


Кратність (1, хо - 1,1994 Д) - 1,772 носаме со? 


НМСО І, нм 7 0,987 А (36) НнУМА-СЗО 
Іс 1207А 
Ісо7 1171 А 

Кратність (І, х.с - 1,207 А) - 2,549 

Кратність (І. со - 1,171 А) - 2,392 


НМС5 І, нах З 0,988 А (36) Н-МА-С-5 
І мс - 1216А 
І. св 7 1,560 А 

Кратність (І. сх - 1,216 Д) - 2,475 

Кратність (І. сз - 1,560 Д) - 2,620 


пе п4 
Кратність (Ї, міо 21,24 А)- 1,940 (МО - 1,65) 


Мо Мов 
ІА ТІЗА Кратність (І, хо з -1,13 Д) 2,715 (МО - 2,64) 


| мі мо | Кратність (І, хх - 1,18 А) - 2,330 Ім 1,18 А 
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(37) 


37) 


о ЗНМ 
МО шу» теме Мед 
М-М - 1,282 А (30) 

М-О з 1,1843 А 

Кратність (І, хх - 1,1282 АД) - 2,730 

Кратність (І, хо - 1,1843 А) - 1,969 


- 
Ко Іукоз-1,197А 38 
МО, рено 5 «Мо зу мо (38) 
0: 70. Кратність (М-О) - 1,802 
- о 
мо? аа поз 
м-М е1154А (30) 
М-О - 1,185 А 
Кратність (І, хх - 1,154 Д) - 2,523 
Кратність (І. х.о - 1,185 А) - 1,959 
.ео о 
Мо о М. М-О «1,236 А (39) 
- о: "б Кратність (М-0) - 1,388 я. 1,39 
Фо о .-о 
О--МУЗО: І хо - 1,200 А (30) 


Кратність (М.О) - 1,765 
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